実施報告書

研究課題名：高温超伝導体における超伝導と反強磁性の共存・競合の研究Ⅱ

1. 研究組織

　　研究責任者：門野良典、かどの りょうすけ、高エネルギー加速器研究機構　

　　　　　　物質構造科学研究所、ミュオン科学研究施設、教授

　　　　　　研究の統括、研究目標の協議・設定、結果の検討

　　共同研究者：１）山地邦彦、やまぢ くにひこ、産業技術総合研究所、

　　　　　　エレクトロニクス研究部門、テクニカル・スタッフ

　　　　　　研究目標の提案、共同研究者間の連絡・調整、計算の実行、結果の検討

　　　　　　２）柳澤　孝、　やなぎさわ　たかし、産業技術総合研究所、

　　　　　　エレクトロニクス研究部門、量子凝縮物性グループリーダー

　　　　　　共存状態のプログラム作成、計算の実行、結果の検討

　　　　　　３）宮崎真長、みやざき みたけ、函館高等専門学校、一般科目、助教授

　　　　　　共存状態のプログラム作成、計算の実行、結果の検討

2. 実施報告

　モデレートな電子間クーロン相互作用により銅酸化物の高温超伝導が発現していることを理論的に示すことを目標として、前年度に引続いて２次元ハバード模型について変分モンテカルロ法により超伝導凝縮エネルギーを計算した。モデルはt-t’-t”-Uハバード模型である。t, t’, t”は夫々正方格子上の最近接、第２近接、第３近接transfer energy。Uはon-site Coulomb energyで、このパラグラフの計算では概ねU=6tというモデレートな値に固定してある。試行波動関数はGutzwiller-Jastrow型である。16％ホール・ドーピングで計算した。La系高温超伝導体に対応するt’=t”~(0.05~0.10)tに対しては28×28の格子までの計算値を無限大格子に外挿することによりから明確に有限なバルク極限の超伝導凝縮エネルギーが明確に得られた。その値は実験値に近い。t’=t”/2=0の場合は誤差の範囲でゼロであった。SDWが大きな凝縮エネルギーをもつパラメーター領域の外側であるt’=t”<0.20tでは超伝導凝縮エネルギーが思いの外小さく、Hg1201やTl2201などの超伝導を理解するために更に研究する必要性が残った。

　東京農工大学の内藤教授のグループはT’タイプの214型銅酸化物が物により非ドープ時に超伝導を示すことを報告しているが、これは銅酸化物系の高温超伝導が強相関の現象か、中間結合の現象かを判定させる重要な実験結果である。現実的なt’, t”が関係するので我々の上記の問題とも関係の深い問題である。そこで非ドープ時のSDW相（＝反強磁性相）の凝集エネルギーが消滅し、金属相（＝超伝導相）が現れる臨界のt’(=t”)をUの関数として定めた。臨界の｜t’｜の値は意外に大きいので、金属相の出現はUの値に対する上限を与える可能性があることが分った。なお東北大学の横山氏が同様の計算を既に公表していることが分ったが、臨界的なt’の値が小さく、またU,依存性が弱い点で我々の結果と定性的に異なることが判った。SDW相凝縮エネルギーのSDWギャップ・エネルギーへの依存性が特異性をもつので、16×16以上の大きな格子で中位深く計算した我々の結果が真実に近いと考えられる。

　実験的にホール・ドープ量が希薄になるとLa214系では反強磁性的なストライプ状態が検出される。我々は以前の計算により上記と同じ模型を使い姫田-小形型の試行関数を用いた計算によりこの状態およびそのドーピング依存性の実験を再現することに成功している。Bi2212やCa2-xNaxCuO2Cl2などでは希薄ドープ領域においてチェッカーボード・パターンをなすボンド電荷秩序が出現すると報告されている。そこでt’とt”の更に広い範囲でボンド電荷秩序が現れる領域を探索し、ストライプ状態に接して｜t’｜とt”がより大きい外側でボンド電荷秩序とストライプ的な反強磁性が共存するパラメーター領域を見い出した。モデルは同じであるが、U=8tを用いた。より詳細は今後の課題である。

　なお計算時間が不足して１２月にCPU時間を追加して頂いた。

3. 研究成果の公表状況

１）口答発表　2007.7.28　物構研セミナー

発表者：山地邦彦

講演題目：２次元ハバード模型の変分モンテカルロ計算による研究
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発表者：山地邦彦, 柳澤孝, 宮崎真長, 門野良典
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4）ポスター発表　2008.3.24　日本物理学会　

発表者：山地邦彦, 柳澤孝, 宮崎真長, 門野良典
講演題目：非ドープの２次元ハバード模型のSDWの消滅
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